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座標系（{i, x }）に対して OFLOOD 法を実行する。図は
探索領域の累積度数であり、サイクル数の増大に伴い、オ
リジナルの OFLOOD 法では収束が遅い（右図赤線）にも
かかわらず、本手法は収束が極めて速くなる（右図緑線）  図 探索領域の累積度数 
ことが分かる。 
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Crambin CPU direct CPU in-core CPU+GPU direct Speedups direct 
# node 8 8 8 8 
SCC[sec] 629.8 632.2 207.1 3.0 
dimer SCF[sec] 1266.2 857.3 345.5 3.7 
ES dimer [sec] 43.3 42.5 10.5 4.1 




















 NHase はニトリルを水和してアミドを生成（R-CN + H2O → R-CONH2）する酵素であるが、
化学工業においてアクリルアミド等の合成に広く用いられている重要な生体触媒の一つである。





から基質にαSer113 を経由してプロトン移動が起こり、αCys114-SO-の S-O 結合が開裂すると









捕集、電子伝達、ATP 生成と糖生成が行われる。電子伝達を担う光化学系 II では水を分解し、酸素分
子を発生する以下の反応を触媒している。 





 我々は最も初めの化学反応過程である S2->S3 遷移を量子古典混合(QM/MM)法を用いて理論
解析した。活性中心の Mn クラスターでの化学反応のみならず、Y161(Yz)に関連するプロトン共
役電子移動も取り扱うため、Y161 も含む大きな QM 領域を用いて、反応経路探索を行った。そ
の結果、Ca に配位する水(W3)が Mn(III)サイトに移動する２つの経路(L、 R 反応)が存在する事
を見いだした。中でも L 構造(L-opened structure)を経由する経路(L 経路)が R 反応経路よりもエ
ネルギー障壁が低く、より好ましい事も明らかにした。 
 2015 年に PSII-OEC の Mn クラスター骨格を良く再現した（４つの Mn 原子を持つ）モデル錯
体が C. Zhang らにより合成がなされた。天然系(native OEC)とより詳しい比較を行うため、取り
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うる酸化状態での構造変化、電荷、スピン状態について詳しく理論解析を行った[3,5]。モデル錯
体は多くの物性が native OEC と極めて良く似ている事を明らかにしたが、少し違いも有る事も
明らかになった。Native OEC とモデル錯体の構造を比較するとモデル錯体は Mn3 と Mn4 をつな
ぐ酸素原子(O4)が無い。理論モデルに O4 を導入すると native OEC により構造が近づく事から、
O4 の導入がより正確なモデル錯体に重要である事を示した。 
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